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 الممخّص  
 

غديةمممال ل CH3ا  OH بطممم   لزرةزيممم ا ادار ن  لزنزممما تين حمممال  لر تحديمممد حمممطاق  لطدوممم  لدمممدار ن  لمممد  د  تمممم 
ا MCSCFا اHFبدحممممت د م  لطر لممممت  لةا  تيمممم   CH2OHCOCH3ا اهيدراةحمممم  أحمممميتان CH2OHCHOألدهيممممد 

ا ف   لحدل   لغدزي  ا لزحدال  لزدل . اتبين هذه  لدر ح ا زمن G(d,p)++311-6ا ا لتا بع  لأحدحي  DFT/B3LYPا
ا إن لنمممزغل كديةمممال ألدهيمممد فممم   لحدلممم  OHلمممدار ن  لر بطممم   لزرةزيممم ا ادرا ن  لزنزا ممم    مممشل  مممةل حمممطاق  لطدوممم 

ة مدن ز نزمد CT)ا ا TTا CCاهم  ( Cs لغدزي   زحم  ززدةبمدم زحمت،رثا ةشةم  ز نمد ت تزم  إلمة زنزا م   لت مد ر  ا ا  
زمن أنمل هيدراةحم  أحميتانا  . أزمد’T1)ا T1اهزمد ( C1ي،عدن ف   نديتين أصغريتينا ي تزيدن إلمة زنزا م   لت مد ر 

كيمممر زت مممد ر. تمممم تحديمممد  CCفتبمممين أن لنمممذ   لنمممزغل ززدةبمممدم ةةيمممرث فممم   لحدلممم   لغدزيممم  ا لحمممدلد   إذ يةمممان  لززدةممم  
فراودم  لطدو  بين ززدةبدم  لنزيلين  لزمذةارينا ا لحما نز  لةزا يم  بي نمد فم   لحدلم   لغدزيم  ا لحمدلد . تمم أي مد تحديمد 

 زي  لدززدةبدم  لزحت،رث لغديةال ألدهيمد اهيدراةحم  أحميتان بدحمت د م  لطر لمت  لحمدب، ا اتعطم   ل  مرغ  لتا تر م  لاهتز 
DFT .حندزد نيد  بين  ل تدلج  ل  ري  ا لتنريبي   لزتا فرث لتفحير  لحداك  لتزدةب  لنذه  لنزيلدم   

 
 .) لدار ن(ا  لأبي يتاا  لفتل  لطدو حطح  لت ةيلا كديةال ألدهيدا هيدراةح  أحيتانا : الكممات المفتاحية
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  ABSTRACT    

 

 

Potential energy surfaces (PES) of internal rotation around central bond and the 

rotation of two group, OH and CH3, for molecules glycolaldehyde and hydroxyaceton have 

been performed in gas phase and water using the quantum methods of HF, MCSCF and 

DFT/B3LYP with basis sets 6-311++G(d,p). It is indicated from the forms of PES of 

central bond torsion and OH torsion, that the molecule glycolaldehyde has five conformers, 

three of Cs symmetry (CC, TT and CT), and a double minimum of C1 symmetry (T1 and 

T1’). The favorite geometry (CC) stabilizes by the formation of a hydrogen bond 

connecting the eclipsed oxygen atoms. For hydroxylacetone, the study shows that this 

molecule also has several conformers in gas phase and water solution. The Vibrationl 

frequencies for stabilization conformers of glycolaldehyde and hydroxyaceton were 

calculated via previous methods. 
 

Keyword: glycolaldehyde, Hydroxyaceton, Conformation, Energy Surface, Ab initio, 

Rotation (torsion). 
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تيم   لاحمدلل  لفعدلم  لتفحمير زع مم  ل ما هر  لةيزيدليم  ا لفيزيدليم   لتم  تحمد  فم  تزةل  ل  ريدم  لزيةد يةي   لةا  
 ممشل  ) ل دايمم ( لنزيليمم   لزحممدزي    لنزملحممال  دلز مد  لزيةراحممةاب ا ابف ممل تطممار همذه  ل  ريممدما تطممارم زعرفت ممد 

لنزيلمدم  لبيالانيم  ا لةيزيدليم   ن ذلكا ل،مد زنمدم همذه  ل  ريمدم  لطريمت  حما در حم    . ف شا [1,2] لح ا م  لأ يرث 
ا RNAا  DNA ل ممم ز ا اكيرهمممدا ا حمممتطد م أي مممد أن ت،مممدم ل مممد ب يممم   لنزيلمممدم  لصمممغيرث  لزرتبطممم  فممم  ت مممةل  لمممم 

 لةرباهيمدر م زصمدر  لدطدوم   لميس لةا نمد تحمت دم ةز مزن لدطدوم  فححم ا بمل   زديمدا تزةل فزةش  ا ا صند  لفيزيدلي .
 تمرتبط زمع  لبراتي مدم لت مةلا ا [3]ا اتزةل  لنيةل  لب ياغ ف  ب ي  نمد ر  ل شيمد RNAا DNAت درك ف  ت ةيل  لم 

 اتةمماين أ حممن  ز صصمم . افمم   زمما  ل شيممد زممرةر ا  ذلك فإ نممد تزةممل  ممدزشا بمما ا proteoglycansا glycoprotiens  لممم
  لدعزديممممم  كيمممممر  ا زيزيممممم  ا يت مممممةل   مممممد  لزر حمممممل  لأاليممممم لصمممممغيرثإن كديةمممممال  لألدهيمممممدا بدا مممممدف  إلمممممة  لحمممممةريدم 

glycosylation الان ةلدبراتي دما الدتفد ل  لبد (pathological)  عف  لا يفم  حد   لتر بط  لزت دبكا اي  ا  لذغ ي 
 AGEsتاومممممف زمممممن إ تمممممد   زمممممع ت،مممممدم  لعزمممممرا اglycation. زمممممن  لزعمممممراف أن  لعزديممممم  [4] لبيالانيممممم  لدبراتي مممممدم 

(agglomerate)  بم  ف   لأ حن   لزصدبDiabetes mellitus [6,5]ا ةزد ها  لحدل ف   دح   لعين. 

 لزمدلا زةمل  لحمةريدم  لألدهيديم  أا  لةيتا يم ا تبمدا  لزنزا م  ف   لت  لا ت حدل  ا زازدا   د نزيع  لحةريدم 
ذه  لزع،مممد لنمممحمممداك  ل ابحمممب  لحمممةرازاي  فممم  ت مممةيل حدحمممد  لنمممزغل  دنيدراةحمممي لةربا يديممم  أومممر  إلمممة  لزنزا ممم   ل

ش يزةممن إنمممر ل فمما [7-9])زةممل كديةممال ألدهيممدا اكديحممير ل ألدهيممد (ي  فمم   لزممدلا نيدراةحمميد ل – لزرةبممدم  لةربا يديمم  
 لتحدليل  لاهتز زي  ف   لزحدليل بصارث دوي، ا إلا إذ  ةد م  لزعطيدم  لطيفي  لدزةا مدم  لةيزيدليم   لز مدرة  ةدزدم . ل،مد 

فممم   لعزمممل  اCH2OHCOCH3أحممميتان  هيدراةحممم ا ا CH2OHCHOألدهيمممد  غديةمممازم  لأطيمممدف  لاهتز زيممم  لدرحممم
 ل تمدلج  تفحمير ن ذلكا لا بد زن إنر ل  لححمدبدم  لزيةد يةيم   لةا  تيم  لتحمد د د فم   زن أنل هذه  لغدي . ف شا  [10]

   تمدلج همذه  لدر حم  زمع يت زن هذ   لعزل  لدر ح   لةا  تي  لنذين  لزرةبينا از،در م  لتنريبي ا لتصبح  لدر ح  زتةدزد .
ا لا بممد زممن  ممرا بعمما  لأ زممدل ا ا لأ زممدل  لأ ممرق. اوبممل  لبممدل بدر حمم  هممذين  لنممزيلين ةا  تيممدا [10] تممدلج  لعزممل 

  لزرتبط  بب يتنزد  لفر كي ا ا صدلصنزد  لفيزيدلي   لزحددث بدلطر لت  لتنريبي  ا ل  ري .
  مد درنممم  مم اغديةممال ألدهيممد ل أن ا [12,11] ازطيدفيمم  ر زممدن  دممة  لدر حمم   لطيفيمم  تحممم  لحزممر ل   تزممدد ا د مانمم

ا  لممذغ يتبدممار فمم  زممزيج (dihydroxy-1,4-dioxane-2,5) )ة ممدل   لنممزغل( ل ديزيممرمفمم   ةمم دما يانممحممر رث  لز تبممر
 لا مع  إذ تفترا هذه  لدر ح  انماد  ت د ر هذه  لأطا ر  لبداري ا اةذلك  لت ةيل  لنزيل  فيند احددا βا  αلطارين 

   لأطيممدف مال،ممد تممم أي ممد در حمم. βاا ممعنزد  لاحممتا ل  فمم   لطممار ا αفمم   لطممار  OHلدزنزمما تين  trans لزحممارغ 
تحالام كديةمال ألدهيمد   مد  مدرحةزد  ازع تغير درن   لحر رث ف  زذيبدم ز تدف  [14,13]  لغديةال ألدهيد م لاهتز زي

1  لمم دفمأطيم درحمما ا  [15] افم  زحمشم ز تدفم  درندم حر رث ز تدف 
HNMR  أزمد ا [7-16,9-19]لغديةمال ألدهيمد

1 لم أطيدف  ا فدرحمأحيتان هيدراةح 
HNMR  هيدراةحم ا  [22,21]إن كديةال ألدهيد  .[20] ف  زحدليده  لزدلي 

 لحممممممرين يبممممممديدن  لر بطمممممم   لنيدراني يمممممم  د  ممممممل  لنممممممزغلا اهممممممذ  زممممممد يعممممممزز زممممممن  لت ممممممةيل  لزحممممممتاغ  [23] لأحمممممميتان 
C=O….HO-C  لأحمميتان  لحممر يانممد فمم   لزممدل  دممة  ممةل  هيدراةحمم . اتنممدر  ا ممدرث إلممة أن طدويممدا   لأةةممر ةبدتممدا 

زمن  .يانمد  دمة  مةل ديزيمر ةزمد ذةر مد حمدب،دا   لمذغ الاناد  لغديةال ألدهيد ف   لزدل ا  شفدا )أحددغ  لنزغل(زا ازير 
تمم ت حمي  نزيمع  لتما تر م  لاهتز زيم  ات د رهمدا  دهيمدلزرةم  كديةمال ألاأطيمدف ر زمدن   شل در ح   لأطيمدف  لاهتز زيم 

ا فمتم ت حمي   لتما تر م  لاهتز زيم  أحميتان هيدراةحم أزمد زمن أنمل  اTT(t-trans)ا  CC(c-cis) لعدلدث إلة  لززدة  
 .[24] ححد   لتا تر م  لاهتز زي  بدحت د م ت،ري   لنز ز  لتا ف، تم  اةذلكا ف،ط CC لعدلدث لدززدة   اات د رهد
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ا ايعممد 1)   ممر  ل ممةل ( TT ا CCأن لغديةممال ألدهيممد ززممدةبين زحممت،رين  [25,15]تبممين  لححممدبدم  لةا  تيمم  
 حمما  انمححمم  زعطيممدم  لعزدممين  لزذةاريمم ا  إذ يبدممف فممرت  لطدومم  بي نزممدTTأةةممر  حممت،ر ر  زممن  لززدةمم   CC لززدةمم  

10 kJ/mol  14ا kJ/mol [15] ويزم   لحمدنز  لةزما   )ن  لححمدبدم  لةا  تيم زم(ت،مدير أي د اود تم   دة  لترتي ا  
ا ابدحممممممت د م  ل،يزمممممم   لت،ريبيمممممم   لز،ممممممدرث لممممممم kJ/mol.3 ممممممزن  لزنممممممدل  نممممممدأ  ا اتبممممممين  ريممممممدا  OHلممممممدار ن  لزنزا مممممم  

1

OH 16.18cmB    1ا اويز   لحدنز  لةزا

1 250.0cmV  0ا تم ححد  طدو   لا ت،مدل  لأال 1   لفتمل
OH (113.4.cm لزنزا مم   )لممدار ن(

-1
فممرت  لطدومم  بممين أن  MP2/cc-pVQZ [26]  لطري،مم  حممت د م    ممد نممدا  .(

 لدر حمممممم   لةا  تيمممممم  بدحممممممت د م  لطري،مممممم   لةا  تيمممممم   بي زممممممد انممممممد زممممممنا kJ/mol.14.63 لززممممممدةبين  لزممممممذةارين يحممممممداغ 
MP4(SDTQ)/cc-pVQZ [27] ا فتبين  لدر ح  أحيتان نيدراةح أزد ل لدهيد  زس ززدةبدم زحت،رثاأن لغديةال أ

يحممممممممداغ  t-transا  c-cis  أن فممممممممرت  لطدومممممممم  بممممممممين  لززممممممممدةبين اCASSCF [28] لةا  تيمممممممم ا بدحممممممممت د م  ل  ريمممممممم  
90.kJ/mol.  فم   لحدلم  اأحميتان نيدراةحم زنزا    لزيتيل للدار ن  لحدنز  لةزا    أن [23]اند ةدتيا  اهدرزاف 

maxيبدممف  ا(HF) هممدرترغ افمماكبدحممت د م طري،مم   ا لغدزيمم  816J/molV   ا أزممد بدحممت د م  لطري،ممVIBAR [29] ا
اذلممك ا 167.5cmا ا لممذغ يبدممفهممذه  لزنزا مم  )لممدار ن( لعدلممد لفتممل  0A  1A لا ت،ممدل  لأال  ححممد  طدومم تم فمم

1بدحممممت د م ويزممممم  ةدبمممممم  لمممممدار ن

CH
3

5.58cmB    1ا اويزممممم   لحمممممدنز  لةزممممما

3 67.5cmV .  [30] تمممممم حمممممديةدا 
حمطح  لطدوم   لةدز م   تحديمد CCSD(T)/6-311+G(d,p)ا MP2/6-311+G(d,p)بدحت د م  لطري،تتين  ل  مريتين 

 لدر حمم  أن لنممذ   ابي ممم   لغدزيمم ا فمم   لحدلمم ألدهيممدا ا لر بطمم   لزرةزيمم  لنممزغل كديةممال CH3ا  OHلممدار ن  لزنزا مم  
همذه  لدر حمدم  لةا  تيم  ز تدفم   من بع مند  لمبعا زمن حيم   حمت د م  أن زمد حمبتزيت مح   لنمزغل  مدث ب مة زحمت،رث.

بدحممممت د م  لبر ممممدزج  ما إذ إن نزيممممع  لدر حممممدم  لحممممدب،  تزمممم لححممممدب ا ا لبر ممممدزج ا ا لتا بممممع  لأحدحممممي  لةا  تيمممم   لطر لممممت
GAUSSIAN-98 لبر ممممدزجفمممم  هممممذ   لعزممممل ح حممممت دم  فمممم  حدلتنزممممد  لغدزيمممم  ف،ممممط.   ريممممدا لممممدن  لنزي هممممذ ن ادرسا   

PC.GAMESS حيدرس فم  حدلتمه  لغدزيم  ف اأحيتان هيدراةح ا لدر ح  نزغل كديةال ألدهيد ف  حدلته  لغدزي ا أزد
 ا لحدلد .
 

 :وأىدافو  البحث ةأىمي
أحمميتان فمم   لطممار  لغممدزغا  هيدراةحمم  لغديةممال ألدهيممد ا  ينممدف هممذ   لبحمم  إلممة تحديممد  لب ممة  لزحممت،رث لنزيلممدم

  لزيةد يممكاتحديممد  لتمما تر م  لاهتز زيمم  لنزيممع  لززدةبممدم  لزحممت،رث بدحممت د م طر لممت ا بانمماد  لزممدل ةزممذي  افمم   لزحدممال
 DFT  (Density Functionalا RHF (Restricted Hartree Fock)ةمما  ت  زحممت دث  دممة  ل  ريممدم  ل

Theory)  اMCSCF (Multi-Configuration Self Consistent Field)اةمذلك  تا بع أحدحي   دلي   لدوم اا  ا
 – Cا احطح  لطدو   لةدز   لدار ن  لر بطم  C - C تحديد حطح  لطدو   لةدز   لددرا ن  لد  د  حال  لر بط   لزرةزي 

O  لزيتيل ا اةذلك لدار ن زنزا  CH3  بدل حب  إلة  لززدةبينCC  اTT. 
 :طريقة البحث ومواده

 لمذغ أ ممده  لبدحم   لراحمم   اPC.GAMESS (2008)  لحممدي   لبر مدزج ازمن أنممل همذه  لححممدبدم اح حمت دم
Alex A. Granovsky [31]  فممماك  -احممم عتزد  دمممة طر لمممت همممدرترغ ازحمممد ديها(HF) [32]ا  ريممم   لةةدفممم   ا

 .G(d,p)++311-6ع أحدحي   دلي   لدو  بدحت د م تا ب اMSCSF [34]ا ا ل  ري  [33] (DFT) لاحتزدلي  
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 النتائج والمناقشة:

 غميكول ألدىيد:
 C=O  إذ تت مممةل فيمممه  لر بطممم   لنيدراني يممم  بمممين  لزنزممما تين CCيانمممد  لنمممزغل  لحمممر لغديةمممال ألدهيمممد ب مممةل 

حمال  لر بطم  تحديد حطح  لطدو   لةدز م  لدمدار ن  لمد  د  لنمذ   لنمزغلا ب وز د .(1)ا ةزد ها زا ح ف   ل ةل OHا
ن  إذ  حت دم زد ر ( MCSCFا اDFTا اRHFبدحت د م  لطر لت  اC – O  ا ا لر بط (2)ا  ل ةل C – C لزرةزي  
لنممذ   لنممزغلا انممد أن ا  اG(d,p)++311-6ا ا لتا بممع  لأحدحممي  MCSCF)ن   ممد  حممت د م دن فدركمم نا ازممد ر ز ممغالا
اتنمممدر  ا مممدرث إلمممة أن همممذين  لززمممدةبين ي تزيمممدن إلمممة . (1)  ل مممةلا TTا ا ) لأةةمممر  حمممت،ر ر ( CC ززمممدةبين بدلفعممملا

  لدمدار ن  لمد  د  لغديةمال ألدهيمد حمال  لر بطم  محمطح  لطدوم   لةدز م (3)يزةمل  ل مةل ا  .Cs لدت د ر  لزنزا    ل ،طي 
C – O  بدل حممب  إلممة  لززمدةبينCC  اTTزممن أنممل ا لتنريبيم  ( لزححمماب   لزعممدزشم  لن دحمي   (1) لنمدال  يبممينا  ا

(CC .لدززدةبين  لزذةارين 
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 في الوضع الإلكتروني الطبيعي. لغميكول ألدىيد: المماكبات المستقرة (1)الشكل 
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 MCSCF ،(b)باستخدام النظرية  (a)غميكول ألدىيد: لجزيء  C – Cح الطاقة الكامنة لمدوران حول الرابطة المركزية : سطو (2)الشكل 

 .HFباستخدام النظرية  DFT|B3LYP ،(c)باستخدام النظرية 
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 DFT/6-311++G(d,p) :(a)باستخدام الطريقة  C – O: منحنيات سطح الطاقة الكامنة لمدوران الداخمي حول الرابطة (3)الشكل 

 .t-transبالنسبة لممماكب  c-cis ،(b)بالنسبة إلى المماكب 
 

جزيء غميكول  لمماكبي (D)وعزوم ثنائيات الأقطاب ، (kJ/mol)وفرق الطاقة ، )بالأنغستروم، والدرجة( : المعاملات اليندسية(1)الجدول 
 .G(d,p)++311-6، والتوابع الأساسية MCSCF، وDFT، و RHFألدىيد المحددة باستخدام الطرائق 

  لتنريبي   ل،يم

 CCلم  [21]
 لزعدزشم  G(d,p)++311-6بدحت د م  لتا بع  لأحدحي   بدل  ريدم  لزذةارث   لزححاب  ل  ري   ل،يم

 MCSCF DFT|B3LYP HF  لفر كي 

TT CC TT CC TT CC 

1.499 1.512(4) 1.512(4) 1.516(7) 1.516(7) 1.512(3) 1.512(3) R(C1-C2) 

1.209 1.181(9) 1.181(9) 1.203(5) 1.203(5) 1.181(2) 1.181(2) R(C1=O5) 

1.437 1.396(5) 1.396(5) 1.419(4) 1.419(4) 1.396(6) 1.396(6) R(C1-O4) 

1.051 0.939(9) 0.939(9) 0.961(2) 0.961(2) 0.939(9) 0.939(9) R(O4-H9) 

1.102 1.095(6) 1.095(6) 1.109(5) 1.109(5) 1.095(2) 1.095(2) R(C2-H6) 

1.093 1.087(3) 1.087(3) 1.098(3) 1.098(3) 1.087(4) 1.087(4) R(C1-H7) 

111.5 108.002 108.002 107.858 107.858 108.066 108.066 O4C1C2 

122.7 121.997 121.997 123.298 123.298 122.084 122.084 O5C2C1 
115.3 115.020 115.020 114.427 114.427 115.070 115.070 H6C2C1 
109.2 110.704 110.704 109.474 109.474 110.703 110.703 H9O4C1 

- 108.066 108.066 108.013 108.013 108.066 108.066 H7C1C2 
- 108.002 108.002 107.915 107.915 108.247 108.247 H7C1H8 

180.0 180.00 180.00 180.00 180.00 180.00 180.00 H9O4C1C2 
180.0 180.00 180.00 180.00 180.00 180.00 180.00 O4C1C2O5 
0.0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 O4C1C2H6 

 
لدززمممدةبين  لأةةمممر ل زمممدذ   لاهتز زيممم   ا وز مممد بححمممد  تممما تر م كديةمممال ألدهيمممد بعمممد تحديمممد  لب مممة  لزحمممت،رث لنمممزغل

ومميم  لتمما تر م  لزححمماب  فمم   (2)بدحممت د م  لطر لممت  لةا  تيمم   لزممذةارث حممدب،دا ايبممين  لنممدال  اTTا  CC حمت،ر ر ا هزممد 
ا حت دد  إلة ز ح يدم حطح  لطدو  لددار ن  لد  د  حال  لر بط   .[10]  لت  حددهد فشحتدهذ   لعزلا ا ل،يم  لتنريبي  

C – Cا اC – O وميم فراومدم  لطدوم   لزححماب  فم  همذ   لعزملا الدز،در م  وز مد ب مم بعما  (3)ا  عرا ف   لنمدال
 . ل،يم  ل  ري   لزحددث ف  أ زدل ز تدف 
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cm) : قيم التواترات الاىتزازية(2)الجدول 
-1

 التواترات الاىتزازية التجريبية. يموقوفقا لمطرائق المذكورة،  TTو  CCين لمماكب (

  لتا ترم  لاهتز زي  G(d,p)++311-6 لطر لت  ل  ري  بدحت د م  لتا بع  لأحدحي      ل،يم  لتنريبي 
 ا زط ت د رهد

MCSCF DFT|B3LYP HF 
TT

 (b) 
CC

 (a) 
TT CC TT CC TT CC 

- 3565  4182.2 4137.9 3874.9 3727.6 4195.4 4119.6 O – H stretch A' 

- 2920  3196.6 3189.7 3037.1 2977.5 3205.1 3177.0 CH2 asym. stretch A' 

2940  2835  3158.6 3176.9 3002.3 2962.9 3165.8 3157.5 CH2 sym. stretch A'' 

2810  2810  3090.4 3160.6 2892.4 2908.8 3135.3 3122.4 C – H stretch A' 

1747 1753  1789.1 1779.0 1812.0 1786.6 2002.1 1989.5 C = O stretch A' 

1439 1440  1659.2 1622.6 1477.0 1474.3 1616.4 1610.0 CH2 def. A" 
- 1410  1561.9 1571.0 1419.4 1426.7 1564.5 1569.5 CH2 scissor. A' 
- 1376 1386.0 1469.1 1368.9 1390.6 1488.9 1512.4 CH2 def, C−O A' 
- 1266  1359.9 1370. 1243. 1278.3 1365.9 1378.6 C–O–H bend. A' 
- 1117 1340.6 1364.1 1205.4 1247.2 1323.3 1368.3 CH2 def. A" 

1065 1059  1206.7 1236.0 1102.9 1125.5 1224.1 1243.0 C–O stretch. A' 
- 1050 1176.0 1183.5 1076.8 1102.9 1198.5 1224.0 

CH2 def.+ C–H 
o.plane bend. A" 

- 861 1061.6 932.3 982.6 860.8 1077.8 930.0 C–C stretch. A' 
- 762 815.4 809.8 728.5 763.1 813.0 816.0 

C–H o.plane bend. 
A" 

538 550  6323 787.2 544.8 721.1 587.1 801.6 O–C–C bend. A' 
331 341(c) 432.8 329.1 321.3 386.4 358.1 333.0 OH torsion A" 

- 260(c) 231.7 299.8 181.9 284.3 239.2 205.1 C–H i.p. bend + C=O 
i.p. bend A' 

- 195(c) 94.4 105.5 70.7 204.3 70.1 143.3 CH2OH torsion  A" 
(a) ا [13]ف   لحدل   لغدزي   ل،يم  لتنريبي   تزةل(b)  تزةل  ل،يم  لتنريبي  ف  حدل   حت د مAr-matrix [15] ا(c)  زن

 .[22] لعزل 
 

، وقيم الحواجز CC: فروقات الطاقة بين المماكبات المستقرة لجزيء غميكول ألدىيد في الحالة الغازية بالنسبة إلى المماكب (3)الجدول 
 .(kJ/mol)المقدرة بـ (الكمونية 

  بدلطر لت  لةا  تي   ل،يم  لزححاب 

  (a)ف  هذ   لعزل [26] [27] [25] [14]

10 14 15.29 13.44 12.87 TT 

- - 15.52 14.22 13.56 T1 

- - 22.31 21.06 21.19 T2 

- - 17.58 16.74 15.49 TS1 

- - 24.40 23.79 22.58 TS2 

- - 23.82 23.79 23.11 TS3 

- - 22.67 22.90 21.82 Vmax
(b) 

(a)   ،بدحت د م  لطريDF/B3LYP/311-6++G(d,p) ا(b)  ويز   لحدنز  لةزا   لدتحالCC  TT. 
 

تتطمدبت زمع  ل،ميم لدتما تر م  لاهتز زيم   DFT لزحمددث بدحمت د م  ل  ريم   أن  ل،يم  ل  ريم  (1) شح  زن  لندال 
cm.550 ا لبدلغم   C-C-O  لعدلد إلة  لاهتز ز  لا ح دل    لتنريب  ز   لتا ترإلا أن وي ابصارث نيدث [10]  لتنريبي 

-

cm.787.2    ريد ا لبدلغ لا تتطدبت زع  ل،يز   لزححاب  CCلدززدة   1
ا الا رنع مد إلمة  لطيمف  لزبمين فم   لعزمل 1-
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cm.780ا لانممد د  صممدبدم ةةيممرث فمم   لزنممدل [10]
ويزمم   لتمما تر  لفتدمم  لدر بطمم  أن  أي ممد  شحمم ا  لممم يممتم ت حمميبند. 1-

cm.204) لزرةزي   لزحددث ف  هذ   لعزل 
-1

cm.195) ل،يز   لتنريبي  تتطدبت زع ا (
-1

أن  (3) لنمدال  حمت تج زمن  .(
اهممم   لززدةبمممدم  لا وعممم  فممم   ل نديمممدم  لصمممغرق فممم  ز ح يمممدم حمممطح  لطدوممم   اززدةبمممدم زحمممت،رث  زحممم لغديةمممال ألدهيمممد 

اً تطدب،مما شحمم  أي ممد ا TTأةةممر ةبدتممدا ةممم يديممه  لززدةمم   CC لةدز مم ا ايةممان  لززدةمم   بممين ومميم  لطدومم  لنزيممع   ا نيممد دا
ززدةبممدما الةممنا  10  ةت ممفا  [26]بدتدنيحمميك ارفدوممه ا إلا أن [27,26] ه ممد افمم  أ زممدل حممدب،  لززدةبممدم  لزةت ممف  

زمد تاصمد د ك تتطمدبت همذه  ل تينم  زمع ا ابمذلزحمت،ر ا  أن ةل ززدة  ا وع ف   ندي  صغرق ا  زة يزةل ززدةبمدا  ا  فتر 
 .(3) وع  ف   ل نديدم  لصغرق ا لع زة  لزبي   ف   ل ةل  لا ا ا إذ  أ ذ د بدلححبدن  لززدةبدم  لزةت ف  إليه

 
 أسيتون: ىيدروكسي
أحمميتان أةةممر زممن ب يمم  ه دحممي  زتا ز مم ا اذلممك بحممب   لتمميةير م  لزتبددلمم  بممين  هيدراةحمم أن يزتدممك  زممن  لزتاوممع

 CC أحمميتان ززممدةبين زممن  ل ممةل نيدراةحمم تبممين  ل تممدلج  لتنريبيمم  أن لا ا CH3ا  OHا  COنزا ممدم  لممةش   لز
زمن أنمل همذ   . لأ دمة طدوم ا  TT لأةةر  حمت،ر ر ا ا لززدةم   CCدة  ز لأ ةدل  لفر كي  لدز (4) ل ةل يا ح . TTا
فممم   ندة  لن دحممي   لزحممت،رثا ا صدلصمما لتحديممد  لب ممDFT/B3LYP/6-311++G(d,p)ا  حممت دز د  لطري،مم  زغلنمم ل

ا اةممذلك ز ح مم  حممطح  لطدومم   لةدز مم  لدممدار ن  لممد  د  حممال بانمماد  لزممدل بصممفته زممذي فمم   لزحدممال ا  حدلتنممد  لغدزيمم ا
. يا مح CH3 لزرتبطم  بدلزنزا م   C – Cا ا لر بطم  C – Oا ا لر بطم  C – C لمرا بط  تتيم :  لر بطم   لزرةزيم  

ا اذلمك بتغييمر  لز ايم   لفتديم  فم   لحدلم   لغدزيم  C – C لةدز   لدمدار ن  لمد  د  حمال  لر بطم   حطح  لطدو  (5) ل ةل 
CCCO  اناد  دث ب ة ه دحي  زحت،رث: (5) حت تج زن  ل ةل  .درندم 5بز،د ر ودره 
 .زع  لب ي   لزتاوع  تنريبيدا  TTتتطدبت  لب ي   .1

درنممدما احمم طدت  4زحممداي   OCCOد ويزمم   لز ايمم  تا فممت  ل نديمم   لصممغرق تدممك  لب يمم   لتمم  تةممان فينمم .8
ا  لت  تةان زت د رث بدل حب  إلة CC زد ه  ف  حدل   26بدرن  ودرهد  CH3ا إذ تدار  لزنزا   CC1 ديند بدلب ي  
 .(4) ل ةل    ر ا H8C3C2O5 = 0ا أغ أن C=O لزنزا   

بدرنم  وممدرهد  دار همذه  لزنزا م  أي ممدا   إذ تممCH3كيممر زت مد رث بدل حمب  إلممة  لزنزا م   CCتصمبح  لب يم   .0
 .(6)ا    ر  ل ةل CC2ا اح طدت  ديند بدلب ي  26

زنزا مم   لزيتيممل  تةممان فينمدأن ةمل  ،طمم   (5)فم   لز ح مم   لزبممين فم   ل ممةل طدومم   للماح   ممشل  زديم  تحديممد 
CH3  ا اأن ويز  فمرت  لطدوم  بمين درن  ت،ريبدا  26بز اي  ودرهد  زفتالCC1  اCC2  0.226غ تحمدا.kJ/mol ف مشا . 

 CC1 لزت د ر بدحت د م  لطري،   ل  ري   فحندا  لذغ يعدا طدو   لب ي   CCبتحديد طدو   لززدة    ن ذلك وز د أي دا 
. أزد فرت  لطدو  بين  لب ة  لحدب،  ابين kJ/mol 0.09بز،د ر ودره  CC2ا اطدو   لب ي  kJ/mol 0.316بز،د ر ودره 
ا CC2بدل حمممممممممب  إلمممممممممة  kJ/mol.13.461ا CC1بدل حمممممممممب  إلمممممممممة  kJ/mol 13.687ا فيبدمممممممممف TT لززدةممممممممم  

 لا يةان زت د ر  بدو ا    ر  لز دو   أد ده. CCإلا أن  لززدة   .CCبدل حب  إلة  kJ/mol.13.597ا
ا تحممداغ maxVا أغ ويزمم  TTا  CC1أي ممدا أن ويزمم   لحممدنز  لةزمما   بممين  لززممدةبين  (5) شحمم  زممن  ل ممةل 

20.007 kJ/mol ا ف  حين تبدف هذه  ل،يز  بدل حمب  إلمة  لززمدةبينCC  اTT 20.245ا  حما kJ/mol اه مد يزةمن .
زمن  لب يم   زن هدتين  لب يتين تزةل  لب يم   لح،ي،يم و اهمل تانمد ب يم  أ مرق أةةمر  حمت،ر ر ا ب ي  أن  طرق  لحر ل  تت : أي  
 CH3لينا لا بممد زممن تحديممد حممطح  لطدوممم   لةدز ممم  لدممدار ن  لممد  د  لدزنزا ممم  هممذين  لحممر  ن لزةت ممف و لةمم   نيمم   مم
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ز ح يممدم حممطح  لطدومم   (8)ا  (7). يبممين  ل ممةشن OHبانمماد  لزممذي  افمم   لحدلمم   لغدزيمم ا اةممذلك بدل حممب  لدزنزا مم  
ا اةمممذلك (4) مممةل      مممر  لH8C3C2O1بدلالممم   لز ايممم  ة دليممم   لحمممطح  CH3 لةدز ممم  لدمممدار ن  لمممد  د  لدزنزا ممم  

ا فم  ز ح يمدم حمطح  لطدوم ا  لززدةم  0درنمدم  اتا فمت  لدرنم   5  إذ وز د بتغيير  لز اي  ةمل OHبدل حب  لدزنزا   
CC2. 
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 السائمة.و  الغازية أسيتون في الحالة ييدروكسي: المماكبات المحددة تجريبيا ل(4)الشكل 
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 بدلالة تغير  C – C: منحني سطح الطاقة الكامنة لمدوران الداخمي حول الرابطة المركزية (5)الشكل 

 في الحالة الغازية. CCCOالزاوية الفتمية 

          
                     TT                          CC                      CC2                      CC1 

 المحددة نظريا في الحالة الغازية. )مساقط نيومن(: الأشكال الفراغية لييدروكسي أسيتون (6)الشكل 
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                          (b)                                                         (a) 

 بوجود الماء. (b)في الحالة الغازية،  CH3 :(a)لداخمي لممجموعة : سطح الطاقة الكامنة لمدوران ا(7)الشكل 
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 بوجود الماء. (b)في الحالة الغازية،  OH :(a): سطح الطاقة الكامنة لمدوران الداخمي لممجموعة (8)الشكل 

 
 لتم  انمد ده  مشل تحديمد حمطح  لطدوم   حت تج زن  لأ ةدل  لحدب،  أن  ل نديدم  لصغرق تتا فمت زمع تدمك  لب يم  

ا الا يحمدف   لززدةم  CC1ا أغ تتطمدبت زمع  لب يم  (5)ا  ل مةل C1-C2 لةدز   لددار ن  لد  د  حال  لر بط   لزرةزيم  
CC   دممة زحممتاغ  لت ممد را إذ يتحممال إلممة  لب يمم CC2  ا اهةممذ  فممإن  لب يمم   لزتا ز مم   لأةةممر  حممت،ر ر ا همم   لب يممCC1 .

ا ينم  أن ي،مع   مد  لزنمدل CCإلة أن  لززدة   ت ر  لأ دة ف   لطدو  زمن  لززدةم   [28]الةن ي ير يا ف ارفدوه 
90.kJ/mol ا أن هذه  ل تين  زت دو   تزدزدا زع ححمبدت د  حتمة أن همذ   لزنمدل لا انماد (5)ا اةزد  شح  زن  ل ةل

 .(5)له ف  ز ح   حطح  لطدو   لزبين ف   ل ةل 
كيمر زت مد را اأن فمرت  CH3أن ز ح م  حمطح  لطدوم  لمدار ن  لزنزا م   (7) ن ذلمكا  نمد زمن  ل مةل  ف شا 
33.6فمم   لحدلمم   لغدزيمم  يبدممف  حمما  CC2ا  CC1 لطدومم  بممين  J/molفمم  حممين تبدممف ويزمم   لحممدنز  لةزمما    اmaxV 
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355.7 حا J/mol   زن  طشوداCC142.8 ا أا J/mol  طشودا زن  CC2  ف   لحدلم   لغدزيم ا ايصمبح همذ   لحمطح
فمم   لحدلمم   لحممدلد  أةةممر تع،يممد اا الة ممه يتا فممت زممع  لب ممة  لن دحممي   لزحممت،رث فمم   لحدلمم   لغدزيمم   إذ يبدممف فممرت  لطدومم  بممين 

CC1  اCC2 68.1 ف  هذه  لحدل   حما J/mol   ا اتبدمف ويزم   لحمدنز  لةزماmaxV  937.7 حماJ/mol  طشومدا  
يحمممداغ  CC2ا  CC1أن فممرت  لطدوممم  بممين  OHلممدار ن  لزنزا ممم  ا شحمم  زمممن ز ح يممدم حمممطح  لطدومم   .CC1زممن 

26.1.kJ/mol  10.2ا.kJ/mol   ا اتبدمممممممف ويزممممممم   لحمممممممدنز  لةزممممممماmaxV 12.1 حممممممما kJ/mol  21.9ا kJ/mol 
 ف   لحدل   لغدزي  ا لحدلد   دة  لترتي . CC1  طشودا زن 

ا  شحمم  أن ويزممم   لحممدنز CH3بغمما  ل  ممر  ممن  لب ممة  لزحممت،رث  لزت،دربمم  فمم   لطدوممم  أة ممدل دار ن  لزنزا ممم  
أ فمما زممن  ل،مميم  لزا ف،مم  لنزيلممدم  ممبين ا زةممل  لأحمميتان اأحمميم  (kJ/mol.0.356) لزنزا مم    لةزمما   لممدار ن هممذه

 دممة  لترتيمم ا  kJ/mol 4.890ا  kJ/mol 3.260  إذ تبدممف ويزمم  هممذ   لحممدنز لنممذين  لنممزيلين  حمما [23]ألدهيممد 
 لةةدفمم   الةترا يمم  زممن زنزا مم   ايفحممر ذلممك بحممب   لتمميةير م  لزتبددلمم  لدر بطمم   لنيدراني يمم ا  لتمم  تممردغ إلممة   زيممدق

 .O…H لةربا يل إلة  لر بط  
ا لب ة  لزتا ز م   لأ مرقا إلا أن فمرت  لطدوم  بي نزمد صمغير فم   لحمدلتين  CC دة  لركم زن  لا تشف ف  ب ي  

ةمدف  طدوم   لغدزي  ا لحمدلد ا اهمذ  زمد يصمع  زمن إنمر ل  لتحدليمل  لطيفيم  لنمذ   لنمزغلا اذلمك لأن درنم  حمر رث  لغرفم  ت
kT = 2.479 kJ/mol (207.2 cmومدرهد 

-1
ا لب مة  CCا ابمذلك فمإن همذه  ل،يزم  أةبمر بةةيمر زمن فمرت  لطدوم  بمين (

نزيمع  لنزيلمدم  ا ا تينم  لمذلك تي مذCC لزتا ز  ا اهذ  زد يردغ إلة   زيمدق  لتما زن بمين همدتين  لب يتمين  حما  لززدةم  
. الممذلك زممن  لزنممم نممد ا CCتمما تر م  لاهتز زيمم   لزةت ممف   دلممدث لدززدةمم  ا ابممدلطبعا تةممان نزيممع  لCCت،ريبممدا  ل ممةل 

تحديد ويم  لتا تر م  لاهتز زي  لنزيع  لب ة  لزحت،رث از،در تند زع  ل،يم  لزةت ف  تنريبيدا. لذلك وز د بتحديد هذه  لتما تر م 
لدب مة  لن دحمي   لزتا ز م  زمرث  optimizationم لنزيع  لب ة  لزحت،رث ف   لحدلم   لغدزيم  ا لحمدلد ا اذلمك بمإنر ل  زديم   لم

10زمممن  لزرتبممم  ( (Maximum.Gradiant)ةد يممم ا الةمممن بنعمممل  لتمممدر   لأ  زممم  
10)بمممدلا زمممن  لزرتبممم    5-

ا دان 4-
 ل دتنم   ممن هممذه  لعزديم ا ةممم إنممر ل  )أطمما ل  لممرا بط ا لزا يمد فيزممد بي نممد(تةبيمم أيمم  ز ايم ا ا حممت د م  لبممدر زتر م  لفر كيم  

 لا تشفدم  لأحدحي  بمين  لب مة  لزتا ز م  اطدودتنمدا فم  حمين يعمرا  لنمدال  (5) لححدبدم  لاهتز زي . يا ح  لندال 
ا ا ل،يم  لتنريبي   لزي اذث زن  لعزل  TTا ا CC2ا اCC1ا ا CCويم تا تر تند  لاهتز زي   لزححاب  لدززدةبدم  (6)

ا ف  حدل نعل  لتدر   لأ  ز  زحدايد CC2 درث إلة أن  لززدة  . اتندر  اCCف   لحدل   لحدلد  لدززدة   [10]
10

10ا أزممد فمم  حممدل نعممل  لتممدر   لأ  زمم  زحممدايد CC1ا يتحممال إلممة  لززدةمم  5-
ا فإ ممه يحممدف   دممة ب يتممه. إذ اا 5-

 CC1دةم  ززدةبمداا فم   لحدلم   لغدزيم  ا لحمدلد ا ايةمان  لزز 18لنزغل هيدراةح  أحيتان أةةر زن ب ي  زحت،رثا  حا 
 أةةر  حت،ر ر ا زن  لززدةبدم  لأ رق.

 
 .CCلممماكبات المستقرة، وطاقاتيا، وفروقات الطاقة بالنسبة إلى  )بالدرجة(: قيم بعض الزوايا الثنائية السطح (5)الجدول 

 بعا  ل صدلص ف   لحدل   لغدزي  ف   لحدل   لحدلد 
CC1 TT CC CC1 TT CC 

4.466 179.579 0.081 3.956 180 0 O4C1C2O5 

6.472 178.187 0.930 4.397 180 0 H11O4C2C1 

20.758 7 0.337 46.544 0 0 H8C3C2O5 

-268.47333 -268.46861 -268.47305 -268.46165 -266.45644 -468.46153 E(hartree) 

-0.7351 11.6572 0 -0.3151 13.3647 0 E(kJ/mol) 
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في الحالة السائمة، وكذلك القيم المحسوبة لجميع المماكبات المستقرة باستخدام  CCيبية من أجل المماكب : قيم التواترات التجر (6)الجدول 
 في الحالة الغازية وبوجود الماء. DFT/B3LYP/6-311++G(d,p)الطريقة 

Normal Modes and symmetry 
IR liquid 

[10] 

Calculation Values 

Gas phase In water 

CC TT CC1 CC TT CC1 

O−H stretch. A' 3405 3720.8 3877.23 3721.67 3639.41 3816.15 3644.78 

CH3 asym. stretch. A' 2997 3138.8 3134.57 3129.48 3133.47 3158.72 3162.89 

CH3 asym. stretch.A" 2994
 (a) 

3091.95 3102.42 3092.32 3098.27 3088.84 3106.89 

CH2 asym. stretch.A" - 3036.57 3040.12 3032.24 3045.76 3045.82 3045.30 

CH3 sym. stretch. A' 2926
 (a) 

2987.98 3026.03 3003.66 3035.3 3034.27 3024.08 

CH2 asym. stretch.A' 2900 2969.4 2987.72 2962.43 3012.52 3004.18 3014.52 

C=O stretching A' 1720  1770.53 1783.14 1770.22 1734.57 1736.65 1733.43 

CH2 scissoring A' 1435 
(a) 

1486.17 1482.83 1482.03 1461.99 1464.71 1477.09 

HCH bend. In  CH3 A' 1422 s 1475.77 1464.05 1478.42 1451.40 1445.32 1459.13 

CH2 def. A" - 1465.33 1455.98 1468.71 1448.46 1441.47 1442.31 

Sym.CH3 bend. A' 1361  1433.7 1414.03 1431.99 1418.50 1420.91 1429.59 

HCH bend. In CH2 and CH3 A' 1283  1390.02 1388.4 1391.64 1380.73 1369.82 1373.35 

COH bend. A' 1233  1292.96 1260.07 1293.25 1279.28 1259.20 1291.16 

CC stretch. A' 1189  1254.63 1253 1251.27 1246.99 1256.91 1262.59 

CO + COH A' 1083  1207.72 1173.62 1200.64 1207.09 1175.69 1187.10 

CH2 def. A" - 1111.52 1089.59 1110.94 1089.85 1078.81 1082.45 

CH2 def. + CO A' 973  1096.01 1074.67 1092.79 1084.75 1072.56 1073.91 

CH3 rocking A" 870  966.76 979.34 982.73 968.19 975.25 956.54 

CC str. + CH3 bend. A' 816  868.2 865.22 861.61 858.59 847.35 836.86 

CH3 + CC + CH3 def. A' 768  804.88 758.03 810.04 809.67 765.48 794.78 

C=O i.p. bend + OCC bend A' 615  618.21 508.12 615.4 619.85 504.67 598.93 

C=O o.p. bend + tOH A" 503  486.25 494.62 486.71 474.30 495.66 483.17 

CCC bend A' 418  408.34 482.03 406.73 411.00 475.93 422.44 

OH + C=O i.p. bend A" 330
(a)

 382.75 215.55 387.04 343.37 236.27 337.81 

OCC bend + C=O i.p. bend A' 276
(a)

 277.23 263.87 274.8 275.97 263.55 281.98 

CH2OH A" - 139.6 49.7 128.76 105.28 46.21 127.25 

CH3
 
 A" 80

(b)
 59.38 87.85 137.85 123.96 167.19 118.89 

(a)  ا [10]زن تحديل طيف ر زدن(b)   تفترا أن تعزق أي د إلة  لاهتز زث  لفتديCH2OH  . تبعد لححدبدم  ل زدذ   لاهتز زي 
ا ازت،دربم  زمن ،ميم  لزححماب  لدتما تر م  لاهتز زيم  زتا ف،م  زمع  ل،ميم  لتنريبيم أن زع مم  ل (5) شح  زمن  لنمدال 

cm.118.89) لزححمما   ويزمم   لتمما تر بع ممند  لممبعا زممن أنممل نزيممع  لززدةبممدم  لزحممت،رثا إلا أن
-1

فتممل  لعدلممد إلممة  (
cm.80لدززدةبدم  لزدراح  باناد  لزذي  أةبر زن ويزته  لتنريبي   CH3 لزنزا   

ةن تفحير  لزيددث ف  ويزم  ا ايز1-
 لز تدممف فمم   CH3 لتمما تر  لاهتممز زغ فمم   لحدلمم   لحممدلد   زممد همم  فمم   لحدلمم   لغدزيمم ا بحممب  تا ممع زنزا مم   لزيتيممل 

  لحدل   لغدزي  ا لحدلد ا اهذ  زد يرةر ةةير ا  دة ححدبدم  لتا تر م  لاهتز زي . 
أةبر ب،ديل زن  ل،يزم   CC1لدززدة   CH3  لدزنزا   ف شا  ن ذلكا  شح  أن ويز   لتا تر  لفتد   لزححاب

cm.39 لتنريبي ا ايبدف  لفرت بي نزد  حا 
أن  ل،يزم   [14]ا ف نمد فم   لعزمل OH. أزد ويز   لتا تر  لفتدم  لدزنزا م  1-

cm.113 لزححماب  تحمداغ 
 ا فم  حممين تحمداغ  ل،يزم   لزححماب  فم  همذ   لعزمل  حمماCCفم   لحدلم   لغدزيم  لدززدةم   1-

382.7.cm
ا ا لتمم  تحممداغ [10]زممن أنممل  لززدةمم   فحممها اهمم  ت،ممع فمم  زنممدل  ل،يزمم   لتنريبيمم   لزحممددث فمم   لعزممل  1-
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330.0.cm
لنمزغل  ايتمد ال  OH. اتندر  ا درث إلمة أن همذه  ل،يزم  ت،مع فم  زنمدل ويزم   لتما تر لمدار ن  لزنزا م  1-

CH3CH2OH [36,35] ا انمممممممممزغل كديةمممممممممال  ايتدمممممممممينCH2OHCH2OH [37] 305.5ا ا لتممممممممم  تحمممممممممداغ.cm
-1 

cm.250ا
ا  لمممممذغ يحمممممداغ C1-C2 دمممممة  لترتيممممم . افيزمممممد ي مممممص ز،در ممممم   لتممممما تر  لفتدممممم  حمممممال  لر بطممممم   لزرةزيممممم   1-

127.3.cm
cm.105.3ا ا CC1لدززدةمم   1-

ا لا  حممتطيع إنممر ل  لز،در مم  زممع  ل،مميم  لتنريبيمم ا اذلممك CCلدززدةمم   1-
ا الةن يرةد هذ  [10] لاهتز زث ف  طيف تحم  لأحزر اطيف ر زدن ف   لعزل  بحب   دم  نار  لعصدب   لعدلدث لنذه

cm.80 لعزل أ ه ين  أن تةان بمدل،ر  زمن  لزنمدل 
. الةمن  شحم  أن  ل،ميم  لزححماب  لنمذه  لاهتمز زث ت،مع فم  زنمدل 1-

cm.145) ل،يزممم   لتنريبيممم   لزةت مممف  لنمممزغل كديةمممال  لايتدمممين 
-1

أن  نمممار  لعصمممدبتين . اتنمممدر  ا مممدرث إلمممة [37] (
1083 cm

cm 1057ا  1-
cm 1089.5فم  طيمف تحمم  لأحزمر  1-

-1
cm 1053ا (

 لعدلممدتين  )فم  طيمف ر زمدن 1-
 ا يزةل دليشا ودطعدا  دة أن لنزغل هيدراةح  أحتان أةةر زن ب ي  زحت،رث.(C – O)لدحرة   لاهتز زي  

 
 الاستنتاجات والتوصيات:

 زغل كديةال ألدهيد زد ييت : حت تج زن  لدر ح   لةا  تي  لن
 ت،ممع فمم   نديمم  T2)ا ا T1ا ا TTا ا (CC. لنممزغل كديةممال ألدهيممد حممبع  ززدةبممدم زحممت،رثا أربعمم  ز نممد 1

أةةممر  حممت،ر ر . اتتطممدبت هممذه  CCت،ممع فمم   نديمم    زممةا ايعممد  لززدةمم   TS3)ا TS2ا ا (TS1صممغرقا اةشةمم  ز نممد 
 .[25] ل تين  زع زد انده بدا داةس ارفدوه 

-C). تتطدبت  لتا تر م  لزححاب  زع ويم  لتا تر م  لزحددث تنريبيداا إلا أن  ل،يزم   لتنريبيمم  لدتا تممر  لا ح مدل  8

C-O.bend) (550.cm
-1

cm.721)ا تةممممان أصمممممغر زمممممن  ل،يزممممم   لزححممممماب  (
-1

ا زمممممع  لعدمممممم أ مممممه يانمممممد  لعديمممممد زمممممن (
cm 700 لعصدبدم ف   لزندل 

 تةان إحدق هذه  لعصدبدم  دلدث لنذ   لتا تر.ا اود [10]لم يتم ت حيبند  1-
. تتطدبت  ل،يم  لزححاب  لفراودم  لطدو ا ا لحا نز  لةزا ي   لزححاب  ف  هذ   لعزل بصارث نيدث زمع  ل تمدلج 0

  ل  ري   لأ رق.
 
 أزد زن أنل نزغل هيدراةح  أحيتانا ف حت تج زن  لدر ح   لةا  تي  زد ييت : 
ب يممم  ا وعممم  فممم   ل نديمممدم  15تان  لعديمممد زمممن  لب مممة  لفر كيممم   لزحمممت،رثا اتبدمممف  حممما . لنمممزغل هيدراةحممم  أحمممي1

كيممممر  CCأةةمممر  حمممت،ر ر ا زممممن ب،يممم   لززدةبمممدم  لأ ممممرقا ايديمممه  لززدةممم   CC1 لصمممغرق ا لع زمممةا ايةمممان  لززدةمممم  
175هد فمم   لحممدلتين  لغدزيمم  ا لحممدلد . اتنممدر  ا ممدرث إلممة أن   ممد ز ايمم  دار ن وممدر  (CC2) لزت ممد ر 

o  ا يانممد ززدةمم
 .kJ/mol 0.0424ف   لحدل   لغدزي ا بز،د ر ودره  T1طدوته أد ة زن طدو   لززدة  

فمم   لحدلمم   لحممدلد   ممبين  بدلز ح يممدم  OHا  CH3.  شحمم  أن ز ح يممدم حممطح  لطدومم  لممدار ن  لزنزمما تين 8
 يمممدم  لحدلممم   لغدزيممم . ةمممذلك  شحممم  أن  لزا ف،ممم  لدحدلممم   لغدزيممم ا إلا أن طدومممدم  ،دطنمممد أ فممما زمممن طدومممدم  ،مممدط ز ح

175 لززدةمم   لا وممع   ممد  لز ايمم  
o   طدوتممه أ فمما زممن طدومم   لززدةممT1 0.110ا ايبدممف فممرت  لطدومم  بي نزممد  حمما 

kJ/mol. 
. إن انمممماد  لر بطمممم   لنيدراني يمممم  فمممم  نممممزغل هيدراةحمممم  أحمممميتانا يممممردغ إلممممة  نممممار تمممميةير م زتبددلمممم  بممممين 3

ا زحبب  لنذ   لنزغل   زيدق ف   لةةدف   الةترا ي  زن زنزا    لةربا يمل CH3ا  C=Oا  OH لزنزا دم  لا يفي  
فممم   لحدلممم   لغدزيممم   CCفممم   لززدةممم   CH3ا اهمممذ  زمممد أدق إلمممة  مممدم  حمممت،ر ر زنزا ممم   لزيتيمممل O…Hإلمممة  لر بطممم  
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اهمذ  زمد أدق إلمة ت ماه ز ح م  درنم  ت،ريبمداا  25ا لحدلد ا ا ةت دف ب ة ه دحي  تدار فيند هذه  لزنزا م  بز ايم  ومدرهد 
ا ابحممب   لفراوممدم  لصممغيرث فمم  طدومم   لب ممة  لزتا ز مم ا (7)] ل ممةل [ OHا  CH3حممطح  لطدومم  لممدار ن  لزنزمما تين 

تصبح  لتحدليل  لاهتز زيم  لنمذه  لززدةبمدم صمعب  لدغديم ا الا يزةمن تحديمدهد تنريبيمدا بحمب  تمد  ل  لعصمدبدم  لاهتز زيم  
ا اأننممزث طيفيمم  ححدحمم  نممد ا فمم  زنممدل درنممدم  لحممر رث دا  ممدو لأحزممرا ايتطدمم   ةت ممدفند  زممشا فمم  طيفمم  ر زممدن اتحممم  

 لز  ف مم . اهةمممذ  فمممإن  لححمممدبدم  لةا  تيممم  تزةمممل أ زمممدلاا زتززمم  ل  زمممدل  لتنريبيممم ا اتعطممم  تفحمممير ا ا  مممحدا لدتممميةير م 
  لزتبددل   زن  لنزغلا ازع زد يحيطها ةدلزذي  اكيره.
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